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構造最適化と৊外スペクトルのٽ算は GAUSSIAN 98 を用い、B3LYP/cc-pVDZ レベルで行っ
た。













たものである。n = 1–3および 5のイオンについては最安
定異性体のみで、n = 4 については最安定構造と第二の安
定構造の理論スペクトルにより、実測のスペクトルを説 図１　赤外光解離スペクトル









クトルをよく再現する。n = 4 の実測スペクトルは４つの
成分に分離することができ、その内３成分は 4I（２分子ず
つそれぞれの NH 基の先に鎖状に結合した構造）によって





により合理的に説明することができる。n = 1–3 では、すべての分子およびイオンが一列に





なように、n = 5 と 6 の間
でそのスペクトルに大き
な変化が見られる。すな






付ةに極大をもつブロードで強い吸収が観測されるようになる。また、n = 6–8 は互いに໸
似したスペクトルを与える。同様のスペクトルは、プロトン付加水クラスターや、プロトン
移動した芳香族分子クラスターイオンなどでも観測されており、アニリンイオンにおいても




によると、n = 6 クラスターでは、環状構造をとりながらプロトン移動が発生した構造が安
定に存在しうることがわかり、この結果も n = 6からのプロトン移動反応を支持している。
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図２　スペクトルの比較
